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際会議報告｣第 2回 (Surf.Sci.,vo173,1978),第3回 (workbook,1979)を参照の
こと]Oより現実的な模型にもとづいた,立入った計算が望まれる｡
13･半導体表面の電子状態に対する表面緩和効果




















原子層が 0.26A ばか り内側- relaxした表面,及び完全に relaxした表面 (Ga原子
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｢固体表面及び吸着子の理論｣研究会報告






















分子研 里 子 允 敏
表面のバンド計算 を行う方法として,バルクのバンドを再現するようなパラメタ-を
用いたLCAO法がある.しかし,表面とバルクとで,同じパラメタ-を用いることは
疑問がある｡そのために,第-原理から表面のバンド計算を行 う必要があろう｡
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